






πEleciron Densities of the Elements Belong園
ing to 1トOrbitsand .Reactivity of the斑olec盟国
les ContaI:n th.ese Elements 
Ninth Report 2 and 3 ElementヲsMolecules 
Kosaku ASADA 
From this Report 1 relate on theπElectron Densities of the Unsaturate Chemical Compounds 
These Electron Densities (2Cr') are caluculated from lndex (Cr) of Wave Function伊(r)=ヱCrXcr
by Hunkel Method. It's expected that Chemical Reaction begins in the Point of large Frontier 
Electron Densities {that is Highest Occupied Orbbit (ho) and Lowest Vacant Orbit (Iv)} 
Electro-Philic Reaction begins in the large Electron Densities of Frontier Occupied Orbit， 
and Nucl邑o-PhilicReaction begins in the large Electron Densities of Frontier unoccupied Orbit. 
The Change of Number of Parameter used in the Computor changes the Character of 
Reaction some' times. 
But in the most Reactions its Change haves litle effect to the Character of Reaction. 
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二N+ 2 0.1 
二 S 0.9 0.1 
-S 。 0.1 
-S-H 0.55(0.6) 。
-O-CH3 0.5 (0.6) 。


























































(ho)λ 二 1.000 1/ !T 1/ !T 














ると (ho)軌道の C1C，の値及び (Iv)軌道の値も同値で




































































fr(R)は(c1nb)'十 (c2nb)'= 10.000 
円の大きさでだ電子密度分布を示して見ると (ho)
(Iv)軌道は前記エチレンに記述で略す。







際の電子親和力(熱量〕 ε=(α β)eV ((Iv)軌道の ε〕
を出す計算になるが仮りに庄三一7.06eV，β=-2.48eV 
の値を入れると発生する熱量は約 e= 4 . 58eV = 105 . 34
kcal/molとなる。












CC1hO)2十CC1V)2=C1//2)'十(1 / 2)2= 1. 0000 
この z電子密度分布を円の大きさで示すと
Iv -L~ r-¥ (Sp3混成) z y ¥ノ¥ノ/'









































(ho)λニ1.3808 0.6154 0.7882 
(Iv)λ= -0.6808 0.7882 -0.6154 
π電子密度の片寄りは余り大きくない弱い極性を示し
ており C，は求核的反応性で、C2は求電子的反応性になる
が両者の電気陰性度はCニ2. 5， N = 3 . 04で分子として
の極性は求電子的な陰性が強L、。従って電子1個を取り
入れてーCNー となり易い性質を持っている。



































(ho)λ=2.7763 0.4801 0.8772 
(Iv) λ士一0.5763 0.8760 -0.4803 
C，C2のπ電子密度の片寄りは栢当大きく極性的分子
であり
















C 6 J :C=O 一酸化炭素
p軌道原子(原子は元素の構成単位〕中のπ電子密度とその分子の反応性に就いて 55 
パラメーターを次の値で計算すると





(ho)λ 二 2.7763 0.4801 0.8772 
























































(ho)λ=l.7640 0.5847 0.8112 
(Iv) λ二一0.7648 0.8113 -0.5847 
C1C，の π電子密度の片寄りは相当大きく極性分子で
あり C1は求核的反応性で π電子密度 fr(N)は2CCIY)'ェ
l. 3164，又一方C2は求電子的反応性で、 π電子密度 fr(E)は










s-cs→ s=cs- S-CS-+CS重金 Sー (CS)n







(ho)λ=2.5207 0.4618 0.8870 
(Iv)λ ニ 0.0794 0.8870 -0.4618 
C1C，の π電子密度の片寄りは可成り大きく極性分子
でC1は求核的反応性で fr(N)は2(C1'V)'二 1.5735，C，は求
電子的反応性で fr(E)は2(C，hO)'= l. 5735 
56 浅田幸作
このだ電子密度分布を円の大きさで示して見ると しS02とH2Sの生成

























(ho)λ=2.7701 0.5401 0.8416 
(Iv)λ=0.1300 0.8416 -0.5401 
C1C2のz電子密度の片寄りは相当大きく極性分子で
あり，C1は求核的反応性で fr(N)は2(C1V)2=1.4166
又C2は求電子的反応性で fr(引は2(C2hO)2=1. 4166 
このだ電子密度分布を円の大きさで示して見ると





















(ho)λ=1.9593 0.6618 0.7497 

































十0.6 +2 +0.5 +1 
-N=O N=O 1 0.7 
C， C2 C， C2 
hoλ= 2.5207 0.4618 0.8870 
Iv λ=0.0794 0.8870 -0.461 
C C2 
ho λ二 1.4933 0.5760 0.8157 
Iv λ=0.0067 0.8157 -0.5760 
z電子密度分布を円の大きさで示して見るとつGトIv Q 。
ho ~@==E) ho -0=E) 
例22 czOに就いて
パラメーターを次の計算に変えて計算すると
三十c02 +1 +0.2 +2 
二 O 二C=O
/2 0.8 
C， C2 Cll C2 
ho λ=2.7763 0.4801 0.8772 
Iv λニ 0.5763 0.8760 -0.480 
C1 C2 
ho λニ 2.3042 0.3554 0.9347 
Iv λ= -0.1042 0.9347 -0.3555 
π電子密度分布を円の大きさで示して見ると




















ho λ=2.4651 0.7185 0.6956 























ho λ= 2.8416 0.8507 0.5257 























ho λ二 2.7639 0.6386 0.7695 










P， As， Sb， Siなどと結合し弗化物を作る。
又Br，I，ともラジカノレ的に反応して BrF3，1Fsを作る。
尚H，Oともラジカノレ的に反応して HFとOを作る。












ho λ二 2.5326 0.8507 0.5257 


























C1 C2 C3 
(0.4は原田氏の文献'})
C， C， C3 
ho λ=l.0093 0.6766 0.6828 -0.2757 










































Cl C2 C3 
(米沢氏等の値1))
C1 C， C3 
ho λ=0.7969 0.7011 0.5587 -0.4456 










C1 C2 C3 
C1 C， C3 
ho λ=0.7091 0.7055 -0.49890.5033 




















C1 C2 C3 
c C， C3 
ho λニ0.8396 -0.70020.58780.4053 











C1 C2 C3 
C1 C， C3 
hoλ= l.0000 0.7071 0.1550 -0.7671 












O=C=O十H+ー O-H+→ H+J 』oH+ 
(2) 水素と反応して COとH20を生成


























C 5 J 一O-N=O 更硝酸基
パラメーターを次の値で計算すると
+2 +0.6 + 1
O-N=O 
0.6 !2 
C1 C2 C3 
c C2 C， 
ho λ=1.7558 0.7577 -0.3083 -0.5752 




Iv n OQ 








2(ー O-N二 O)+Me→ Me02十2NO






















C1 C2 C3 
c C2 C， 
ho λ=1.3262 0.5723 -0.4819 -0.6634 























重合 / ~ 

































C 7] O=Cニ N- イソシアン酸基
パラメーターを次の値で計算すると
+2 +0.3 +0.5 
O=C=N 
12 1 
C1 C2 C3 
C1 





Iv λ=-1.1764 -0.4916 0.7558 -0.4272 
前項のシアン酸と比較するとcとC3が全く逆になっ



















+0.6 +0.2 +1 
N三 C-N二
Cl C2 C3 
C1 C， C3 








































N=C-N<+ 6 H.ー >CH3~NH2+NH3 
0 
1 
C 9 J可=0 ニトロ基
パラメーターを次の値で計算すると
+0.6 +1 +1 
!?十。
Cl C2 C3 
C1 C2 C3 
ho λ二l.0000 -0 . 2639 0.7071 0.7071 




























Cl C2 C3 
C1 C3 C2 
ho λ=l.4870 0.6541 -0.2259 -0.7219 
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